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SELECTMTAT 1 QU~MICA 
& aquesta la 1liq.d inaugural del curs, la primera que es fá, la que en 
precedeix tantes altres que immediatament tindran lIoc a 1s diverscs facultats; 
una ni+ comuna a totes i, per tanr, d'dguna manera introductbria al que ens 
uneix a tots: el desig de coneker, d'entendrc de hrma racional i sistemkica la 
reatitat que ens enwlta, en la scva múitiple i rica diversitat, enara que, com cal 
aperar, em referir& a &es quhics, cractant de posar-los a l'abast de tothom. 
Com a tal liic6 I'he pensada, entrara que, sent Ia primera i no estant 
nosaitres encara ben prepara=, desprh de les vacancts estivais, per a l'exercici 
intel~leccual intens, haud de ser n h i a m e n t  breu. no bs que, com ara estA 
de moda dir, i'csbq mental excessiu i I'atcnci6 continuada al Ilarg de massa 
temps produissin un trauma als educands. De cap manera voldria jo produir-vos 
un trauma, w m  6 f&ii imaginar,' ahí 6 que m'atendd #al que 6 correcte. 
Tampoc, perb, no voldria caure en el que deia ei poeta Vigili, ~ b i r  esse hóoro, 
o bsmmJioit,2 i apuesta t s  la responsabilitar exclusiva de qui us parla. 
Obre Mitbtil la MetuJtica dient que rot &ser humi intenta 
comprendre el que ds el mdn, i aquest 6 certament el propbsit de tota cikncia, 
inclosa la química, perb no dusivament de la citncia, sin6 tambt de tota 
Ni molt menys intentar *educar-vos*, la qud cosa seria una imperunbcia 
rM'crfo~ a ser breu i mrn o k m .  
activimt de pensament. Al llarg de la histbria la paraula ci2nch s'ha anat 
consolidant corn a quelcom concret, com una forma ben tipificada d'entendre 
aquesta realicat, diferent de lafiLsofk2 no tant en el fi últim sin6 en la manera 
$actuar, de plantejar els raonaments. Aquesm lenta introducci6 de la paraula 
citncia ha deixat, tanmateix, alguns residus encara visibles, com ara el Ph, D. 
anglosaxó3 o el tito1 d'una prestigiosa revista (cientifica), Pbihsophicaf Magazine, 
entre d'dtres. 
Al mateix temps ern sembla que la paraula 'citncia' deu tenir un 
prestigi immens, corn si tots els que pretenen (i generalment aconsegueixen) 
formular andisis rncionds, prohndes, rigoroses de la realimt, en rant que 
oposades a andisis especulatives, dogmhtiques, preconcebudes, volguessin 
acollir-s'hi. Aixi han sorgit les ci2ncies hurnanes, socids, juridiques, de l'educaci6, 
etc. Benvinguts a casa nostra! 
Nogensmenys, en la parla ordinhtia curiosament esti ben dara la 
divisi6 entre cihcies i humanitats, mm si la ciencia no la fessin homes i corn si 
no tracth de temes que a ningú interesen excepte a nosairres mateixos corn a 
tds homes; en definitiva, wm és el món, corn funciona, inclosa la humanitat 
mateixa. Ningii no es rekrid ordinhriament a Einstein uim unpensador, corn si 
no haguds fet altra cosa que pensar, ni a Darwin corn un i n t e L k c ~ I ,  maigrat i'ús 
que va fer del seu intel-lecte. I si ens referirn d'aquesta manera, per exemple, a 
Gregorio Marah6n o a Pedro Lain Entdgo, tots dos metges, ho fem nomts 
quan el% han trer les mans de sobre 4s d t s .  
Moltes vegades se m'ha acudit pensar per qu& 6 així. Gs cert, hi ha 
una ra6 pActica per anomenar de manera breu dues activitats mentais diferents. 
Perh, indagant un poc mis, em sembla que el que distingeix la cihcia, en el 
sentit restringir de la paraula, es, d'un costat, el mhode quantitatiu i verificar per 
l'experiment o i'observaci6 directa, i &un altre, la humihtat de no voler ni poder 
anar mds enllh del que es pot afirmar, deduir i comprovas per i'experikncia. I 
naturalment, aquestes conclusions han de ser necesshiament limitades i 
concretes, encara que cada volta és m& ampli el venta1 de mneixements i la 
riquesa i solidesa de la construcci6 conceptual de la ci8ncia. No em puc resistir 
a transcriure uns p-s d'lsaac Newcon: 
For it ir tuel knouin, tbat Bodics a t  upon ont anotber by t b ~  
Attmctiorar of G m i g  Magnctism and Elecmiity.. [it is not] 
Doctor en Ficwofia, és a dir, en Cihcia! 
improbable but tbat there may k more attractive Powers t h n  t h e .  
How tbesc Amct iom may bepc$rm¿i Ido not here considep: What 
I c d  Atmction may bc peghna  by impukre or by some other means 
unknown to me. I use that Word here to szgn15 on6y in general any 
Force by which Bodies tend towards onc csnotber, wbatso~er k tbe 
Cause. Foor we r n w  learnfim the Pbcnomena of Nmre what Bodies 
a m c t  une anotbec and wbat are $he Laws ala$ Pmperties of the 
Attrmtion b@rc we mquire tbe Cause by which rhc Atmt ion i s  
perj6rmX4 
But bitberto I haw not been abie tu ckiscovu the cause of those 
prope~tks of gmviv JWm pkmomena, and I fiame no hypothesis; for 
whateuer U nob &ducedfim the pbenomm ir #o be caILd hypotbeszs, 
and hypothesis, wherher metaphysical or phyicad whetber of ocmft 
qmíities or mechanical haw no p k e  in experimentrsl pbilosopbj In 
this phihsophy ?y partimiar propositaons are infrrea' fiom the 
phenomem; lsnd afteward rendmd general by induction. Thus it 
was thut thc impenetrabiiig rbe mobility, and the itnpzllfive force of 
boáies, and the Iaws of rnotion ~ n d  gravitation, wew dkcove~ed And 
to sar it was mough that gmvip &es wa1y exbt, and act a c c o d i n g ~  to 
the hws which we hutw q l a i n e d  wnd abudzntb  smes to account f ir  
all the motiom of tbe cekstial budies, and of our sea.5 
1. Newton, Opds, Quw, 1706. ~Perqut es ben d u t  que els mssos actuen uns sobre els 
altres per les atraccions de la gravemt, el magnetisme i I'electricitat ... [i no] és improbable que 
puguin existir m& forces atractives. Com es puguin dur a terme aquestes atraccions no 6s terna 
que hagi de cnnsiderar aquf. Ei que anomln atraccions pot ser que es duguin a terme mitjanpnt 
impuls o qualsevol dtre mitja k o n e g u t  pcr mi. Utilin aquí aquesta parada iinicament per 
designar en general: quaisevol forp mitjanpnt la qual els wssos tuideixen uns cap ais aitrec, sigui 
quina sigui la aua Hem d'aprendre, doncs, dels fenbmens de la naturaiesa quins cossos s'atreuen 
entre si i quines sbn les lleis i les propietats de la dim atraccib abans d'inquirir sobre la causa a la 
qual aquesta pugui ser deguda.~ 
1. Newton, S c h h m  Gnnctak, afegida a la 2a. edici6 dels Principia, 1713. ePerb fins ara no 
he estat capa$ de dcscobrir, a partir dels fenbmens [observats] la causa d'aquelles propietats de la 
gravetat, i sobre ella no formul cap hipbtesi; perqut quaisevol cosa no  dedu'ida de les observacions 
ha de ser anomenada hipbtesi, i les hipbtesk, siguin de naturalesa R'sica o metafisica, s'originin en 
causes a l r e s  o medniques, no representen cap paper en la fdosofia experimental. En aquesta 
filosofia s'infereiuen proposicions concretes a partir dels fenbmens i decprds aquelles es generaliaen 
per induccicíb. Aixf es com s'han descobert la impenetrabilitat, la mobilitat i les forces irnpulsives 
dels wssos i les lleis del moviment i de la gravita&. I per a nosaltres és sufiüent que la gravetat 
r d n e n t  existeixi i actu'l confomement arnb les lleis que hem exposat i aixi serveixi per explicar 
plenament el moviment dels m- celestes i de la nostra matil 
Aquestes paraules h ressaltar magnificamen t les limimcions dels 
objectius. La citncia no es planteja explicar &un sol cop, globalment, la rcaiitat 
que ens envolta, i fins i tot la que es troba dins nosdtres mateixos, ans 
pacientment, a poc a poc, petit problema a pctit probkma, va k a n t  un edifici 
ben sdid, encara que limitat. Avui podem explicar, arnb relativa seguretat,6 rnolts 
d'asptcccs del m6n que abans mnstiniien temes filoshfics. Aixi i tot, i malgrat 
l'avens de la ciencia, aquestes explicacions no incideixcn directarnent sobre 
qüestions que considerarn fonamentals: que som, d'on venim, on anam, corn ens 
rdacionam entre nosaitres, qüestions corn la Ilibermt, la justicia, Part, l'arnor, el 
sentiment reIigi6s i tanta altres. D'aiguna manera la cikncia 6s percebuda mis 
aviat corn una temobgh (en el sentit m& etimolbgic de la paraula d'un art per a 
la preparacid i utilinaci6 de les ases materiah) que corn un pensarnent 
globalieador, capa$ de donar-nos les respostes que esperam i necessitam, que 
hem de cercar en altres indrets, malgrat que no cinguin un fonament Fiable, com 
demostra la diversitat d'interpremcions, concepcions filosbfiques, rdigioses o 
polftiques que histbricarnent han existir tant successivament corn 
simulthniament. Sobre la manera corn  evolucionar^ en el futur aquesta 
penctració de la Uhcia dins la vida humana, he d'adoptar la posici6 d'un 
cientific: no ho sC! El cunps ho did. Tal volta hi ha també en aquestes 
percepcions un residu de l'4poca hel-ltnica dassica. en la qual pensar era propi 
de ciutadans liiures, la tknica ho era d'esdaus. 
Avui vull abordar un tema que sempre ha estat irnpormnt per a la 
qufmica, i ara ho és molt m&, perqd disposam de les eincs, tant tebriques corn 
experimenmls, per abordar-lo amb m 6  profunditat i possibilitats d'kxit. Em vull 
referir a l  paper selectiu, especific, que en determinades condicions exerceixen les 
estrucnires ordenades, reguhrs, sobre els procesos qulmics. Per ventura hauria 
d'haver t i d a t  aquesta ili+ reférint-me a aquest paper, perb per tal d'evitar 
ambigiiimcs. ho he fet cal corn ho he fet. 
Quan es vol fer una e 6  química per produir una determinada 
substancia, aquesta sempre resulta m 6  o menys contaminada, tant per les 
irnpureses dels reactius de partida, que romanen en el producte, com per les 
possiblcs reaccions simdthia d'aquelles irnpurcses entre si o arnb els reactius i 
tambt, i aixb td una gran imporhcia, perqut eh rcaccius de qut partirn sovint 
poden donar iloc a m 6  &una reaccid diferent, vai a dir, poden donar diferents 
productes, tots els permesos per la termodinbnica, amb major o menor 
JA química no és una cikiaa m a ,  com mp alrra, excepte les matcmitiques, que no sdn 
una ciencia, sin6 una bgica. 
rendiment. Per exunple, la nitració del bt& dóna una macla dels isbmers orto-, 
meta- i pamdiniuobend, molt difícils de separar uns del altres perqut tenen 
propietats semblants, que difcreixen tan sols per la col.locaci6 relativa dels dos 
grups nitro. 
He esmenmt la paraula idmer. Una moltcula, una substhncia, es 
distingeix de qdsevol altra no can sols pek Atoms que contt (quins i quants de 
cada casta), sin6 tambC per la wi~locaci6 relativa dels htoms dins la molkcula. Els 
mateixos Atoms poden estar unics entre si en distiit ordre, i donen lloc a 
mol2cules diferents (mm ara els idmcrs del nitrobenzk abans esrnentat). Perb 
tambt, i m& subtilment, estant units els mateixos htorns en el mateix ordre (Cs 
a dir, amb els mateixos enllasos quhics) poden difkrir en la disposici6 i 
orientaci6 espacial relativa, en ds andes que formen entre si ds diversos enllacos. 
Parlarem h h o m  ¿'cstmisdmers, d'isdmm dptics. Perb aquestes minimes 
diferkncies purament geomttriques (les energies no varitn gaire) sovint donen 
Ilw a difertncics extraordinkies en les propietats, wrn ara tn el ms del cauarú 
naturai, que químicament és el pofi(&-1 ,Cisopr&), de propierats elhtiques ben 
uineguda, menue que el poli(m-1,4-isopr*), el seu isbmer cis-trans, & la 
gutapem, un sblid rígid, inehtic, paregut a I'ebonita. & el cas tambb de les 
proteines, que nomb poden incorporar durant la sintesi els aminokids o &m- 
o b, un o Pdtre. 
Ve't aqui, doncs, dues poderoses raons per desitjar síntesis 
selectives: una, l'obtenció de productes purs, en el sentit ordinari de h paraula, 
mitjanpnt processos nets, poc conmminants per a l  medi arnbient, i dos, 
f obtencid d'un i només un dels possiblef productes f ina I~ .~  
La primera 6s cada q d a  mds important; la sensi bilimt envers el 
rnedi arnbient en poc temps ha augrnencat extraordinbiament. En la que se sol 
anomenar reconomia del cowbop, quan 4 s  espais obetrs eren enormes i els 
recursos materiais mmbC, ptx importaven 4s bons rendiments i rampoc 
descarregar sobre el medi ambient el que fes falta: la naturalesa Acilment ho 
podia acceptar i processar. Akb ckididament s'ha acabat, fins a d punt, que ara 
es fi necessari atacas el problema a la rel, cercant noves reaccions m& selectives, 
machies primera mes idbnies, reaccions que permetin la transformaci6 de 
residus indesitjables i hdhuc la substituci6 de productes que avui arriben ai 
mercar per dtres iguahnent adquats perh de producci6 m& neta i segurament 
' Cal dir que la selecrivitat mai no és rotai, w m  res en aquest m6n, pcrb pot arribar a ser 
sufiüentment alta per resultar pmu IítiI. 
mds cara. Ha dit recencment el professar Mestre, que hu c a t d t i c  de Química 
OrgAnica d'aquesm universitat: 
La cucstidn a k a m  a & i&ionernerdd de h reacio~tes qae se enseiíun 
en la U n k ~ i d d y  guc son empkeada en &a idustria quimica fina y 
fnrmrlchr&a, altamente contaminuntes.. . Aparece entonces h 
convenun& A6 dcsamlh de nicevosprocesos catalitims, f i t o p  fmicos, 
e&ctropfmtcor, el e m p h  de w~ctp'ws obre soporte sdlih.' 
Deia als seus dumnes el profcssor Antoni ñius Mir6, que fou ja h 
temps catedritic de Quimica Ttcnica de la Univetsitat Compiutense de Madrid, 
que una empresa quimica  ha de fibricar tan rnalament com perrneti la legislació 
vigenc i toleri el mercatit, i aquesm és una afirma& vertaderament sblida. No 
oblidem que la quimica 6 essencialment una activitat econbmica; qumi tot es 
pot kt.. perh a un preu! Sovinr no es d en uimpte aquesta perspectiva, pera mi 
fónarnentd, d ida  no tan sols per a la produccib industrial sin6 també per a la 
recerca científica i el descnvolupament tecnolbgic, en aquest cas m& aviat a mitjh 
i llarg termini. Les preguntes dau dn: Quant costa? És rendible? És assumible? 
En el a s  de la recerca, en que intervenen molts de fictors (entre e I s  quals, no ho 
oblideu, el de la pli tat ¿e la h c h &  rrnivmitdrk que no pot basar-se en cap 
altra cosa), si aquestes preguntes es fan de forma miop referides a un terrnini 
molt curt, res no és assumible ni rendible. Per tal ¿'arribar a quelcom d'utilitat 
s'ha de wrnenp amb molta i molt diversa gent fent moltes coses vertaderament 
uinútils~, i estic parlant des d'una perspectiva econbmica 
Vegem un poc el que es pot fer per t a l  d'assolir productes mis purs 
i utilinar processos m& nets. El mmi m& eféctiu 6s m i t j a n v t  h cataisi, que, 
d'altra banda, s'ha ernprat tradicionalment en la indústria per ia seva 
caracteristim d'acderar molt considerablement la velocitat deIs processos 
quimics, amb un estalvi considerable. En general, perb, els catalitzadors no s6n 
sdectius envers una reacci6 en particular i la qüestió que ara ens plantejam és en 
quines circumst3ncies es p t  arribar a aconseguir-ho, si és que aixb t s  posible. 
La idea que hi ha h r e  el mecanisme de la cadisi  t s  simple: per 
efectuar una reacció el primer que cal fer b *romprm,o almenys relaxar les 
unions entre eis atomr dels r-tius per tal ~ o r ~ a n i m r - l b s  auna drra manera, 
per donar loc a les molkcules pmducte, cosa que requereix una cerm quantirat 
Ramón Mestre, hi.ctu & @irni+& RSEQ, 96, 1,47 (2000). 
d'energia, que a pren de I'energia cinttica o thrmica del medi.9 El paper del 
catalinador t s  formar, amb un o mds dels reactius, un compost intermedi 
inestable (el comphx activar), que immediatament es descompon regentrant d 
catalinador i donant els productes (en una o m 6  etapes, cosa que ara no cal 
detallar), i com que l'energia necesshria per a la formació del complex 4s 
smibIment menor que la que fária a t a  per a la reacci6 directa, el complex es 
forma en conseqühcia mCs Acilment, i adhuc rnts Apida 6s la reacció (malgrat 
que a primera vista aixb pugui no ser evident del tot). 
Si, a rnts a mts, el cataiitzador és un solid crisd.liiO (cathiisi 
heteroghia), la seva superficie posseeix un ordre, una estructura en qut cada 
element (Atom o i6) esta wl.locat en un lloc predeterminat, de forma regular i 
periiidica, donant aixi una geometria ben definida. La formaci6 del wmplex 
passa per una adsorci6 previa d'un o rnts reactius sobre la superficie, ds a dir, per 
una reacció química del reactiu arnb el cataliuador, i la geometria superficid pot 
inuoduir una certa disuirninació en quin itom o quins htoms del reactiu es lliga 
o es lliguen d cadinador, i corn es disposa a l'espai la resta de la moltcula, tenint 
tambt en cornpte les energies involucrades, cosa que determina l'estructura del 
complex i idhuc la dels productes finas, tant quant a la naturaiesa química com 
a la disposici6 esterica. Ve't aqui, doncs, el paper director de les superficies 
ordenades regulars. 
Un exemple notable del que he dit 6s la polimerimacid de 
monbmers vinilics i de diens conjugats, dels q d  ja he esmentat el cas del 
cauarú i de la gutaperxa, polimers arnbd6s d'origen veged.' ' El poliesrirt i aitres 
plbtics d'ús comú (com ara el polietilt, el metauilat de metil, etc.), polimeritzats 
per via ordinaria, s6n producres amorfs,lz amb aparitncia de sblids perb amb 
estructura de liquids, plhtics, f&iis de rebianir arnb la calentor (com la cera. que 
no b dtra cosa que un polietilh) perb sense fusi6 prbpiament dim, mentre que 
polimeritzats sobre determinan catalitzadors dlids, com per m p l e  el complex 
(TiO, + AiEt,), donen productes amb un conungut estereoregular molt alt, 6 a 
dir, caderres lineals amb els seus wmponents (monbmers) estkricziment orientats 
Ex-, pcr exemple, en les r d o n s  decmiqufmiques o fotoquimiqw en les qu& s'udiaa 
l'energia elBctrim o lluminosa, respectctivament. En les reacciona tkrmiques, d'altra banda, com m& 
aIta la tempemwa, mCs energia hi ha a i'abast i, per rant, rnajor és la veiocitat de reaccia 
'O L'estructura crid. lma b la prbpia dels sblids, excepte el ms adpic dels sblids amorfs, que 
realment s6n liquids de viswsitat molt alta. 
l 1  És ben sabut que mola de ~roducm biolbgics constitueixen exemples de selectivitat extrema 
'l Per aixb la seva plasticitat. 
de forma regular i repetitiva; dlids prbpiament dits, formment cristal+lins, arnb 
propiemts completament diferents: insolubles en quasi tot, arnb vertader punt de 
fusib (comparativament alt), arnb propiemts medniques 'bones, sernblants a les 
dds sblids vermders, etc. 
L'efecte director &una superficie ordenada i regular pot ser explotat 
m& a fons si cornpIicam un poc el s iama:  en compte de tenir els reactius sobre 
una superficie plana els tancam dins una cavimt, rodejatri compiemment per la 
superficie activa, que és ara una estructura tridimensional corbada. Un exernple 
s6n les zeolites, uns alurninosiiicacs naturals anhlegs a les argiles. En les zeolites 
l'estructura reticular cristal.iiia esth formada per unimts tecrakltiques d'bxid de 
silici i d'durnini, unitacs SiO, i AlOz, unides pels oxigens situats en els quatre 
vkrtexs de cada tethedte, de manera que c a h n  dels oxígens comparteix dos 
t ehdres .  L s  unimts aixi enllades formen, a causa dels valors exigits dels 
angla, aneiis que es repeteixen en successius plans pard.lels, a vegades 
lleugerament i gradudment descentran uns respecte dels altres, cosa que dóna 
lloc a estructures tridimensionais que es repeteixen indefinidarnent en el cristal1 
i formen espais buits (que sovint arriben a ocupar fins i tot la meitat del voIurn) 
disposats en forma de m a l s  d'atmm compIetament regular, de diametre 
consmnt, arnb parets no Uisa sin6 anguloses, perb arnb forma i uimposici6 quimica 
que a va repint  periiidiatnent. Adogament es poden formar cavitats arnb 
caracteristiques sernblants. Aquests mnals i cavitats, que a vegades dentrecreuen i es 
comuniquen entre si, estan obem a i'exterior de1 sdid i, per tant, el medi de reacci6, 
liquid o p, en el qual estan immersos pot entrar-hi i omplir-los. 
Una armerfstia asencid dels c a d  6 la de posseir dihetres de 
l'ordte del nanbmetre,13 qw jusmment 6 el de moltes molkules ordinhes (per 
aixb el nom de nanomhca que se sol donar a aquests atudis), que poden 
acomodar-se en el seu incerior oblipdes aLri a romandre prhximes a les pmts  del 
canal o la cavimt i, en mnsqükncia, arnb restriccions geomktriques &es 
Una altra caracteriscica important és la composici6 quirnica. 
Perqut l'alumini, trident, pugui formar els tetrhedres (que exigeixen koms 
tetradents wm el siiici) cal que 4 un electr6 que el converteix en I'iÓ A-, 
tetravaient, i aixi la xarxa cristal-iina esdevd carregada elktricamen t arnb signe 
negatiu. Per mantenir la n&i electroneutrditat acompanyen a la xarxa 
'' Un nanbmerre & la milmdion&sima part &un mctrc, RF a dir, la rnilionbima pan d'un 
mil.lheue. 
cations (positius) txtraretidars situats a rinterior dds can&, ions que poden ser 
med-lics i fins i tot simplement ions H+, els propis dels hcids. Durant els darrcrs 
quinze o vint anys s'ha trebaht molt i molc hrt en R+D d'aquesa sistemes, i 
s'han aconseguit mit janwt sintesi quimica materials amb el mateix tipus 
d'arquitemra perb amb una enorme variacid de composici6 química (per 
substituci6, parcial o U u c  total, dels htoms de Si i de Al per molts altres 
d'interks), i fins i tot s'ha pogur modificar la geometria (canviant els tethdres 
per altres formes, com ara octhedres, pirhidcs, etc., naturalment utilitzant altres 
Atoms a la m). Tambt, i aixh t s  m& faUl de fer, es pot canviar la naturalesa 
dels cations ex t ra re t i ch  que, junmment arnb la drrega reticdar, creen carnps 
el&ctrics que poden arribar a ser molt intensos i, per tant, tenir una gran 
influhcia sobre les reaccions que hagin de tenir Iloc. 
M, doncs, podem disposar awii ja d'un vcntaii considerable i 
vershtil d'aquests materias. Abans d'entrar en el tema que m'interessa, voldria 
breument citar aitrts dues propietats que d n  de gran importancia prhctica. Des 
del punt de vista de la sdcctivitar, es t t  una primen discriminack, atkr que hi 
h a d  mol&cuies en el m d i  liquid o p 6 s  que, per la forma i dimensions, no 
podtan entrar en els can&: el material actua com un amfr mohmlar separant 
una o m& molkules d'entre totcs les presenw, aplicaci6 de molta utilitat. 
Basant-se en aqucsm propietat tambt ts  possible dissenyar membranes 
ultraselectives, d'interh potencial, per exemple, en aplicacions osmbtiques.. 
Una altra aplimci6 impormnt 6 I'h com a materias anomenats 
d'intercrfnvi id ni^,'^ per la facilitat per intercanviar els cations extrareticulars arnb 
altres presents en el medi; atesa la labilitat dels ions, no lligats a la xanca per cap 
enllq wvaienc sin6 per auacuons electrostatiques, el prods no ts  altra cosa que 
un equiiibri termodinbic ¿el tipus del coeficient de rcpartiment i, per una 
adequada elecci6 dels cacions, el pro& és m& o menys ekient. En general, els 
intwcanviadors ibnics s'utilimn h p l m e n t ,  per txemple, per diminar la duresa 
d'algunes aigües substituint els ions catci, responsables d'aquella, per ions sodi. 
Perb i'activitat que m'interessa des-, en la iínia que cstic 
seguint, 6 la relacionada amb les possibles reaccions dins els canal buits i en 
particular Tactivimt a d t i c a ,  especialment útil si consideram la gran quantitat 
de variacions d'cstruaura i composici& que es poden assolir mitjanpnt sintesis 
adcquades, gens s e d e s ,  per cert. Podem introduir a la xama els grups funcionais 
'' No s6n a q m  cls hics matuiiils capagos d'aauar mm a m l s ,  ni tan sols els més senzills. 
desitjats, fins i tot grups orghnics, i wmbt podem escollir els cations extrareticuhrs 
(i tambd d'altres wtitats). El fet que els reacuus estiguin tancats dins un V0lIIII-I 
estret, prbxirns, per tant, als centres actius i en prdncia de forts camps 
eleccrostatics faulita I'acci6 catalitia i la direccionabilitat ( d i s i  moffoseLctiva). 
Un cas paradigmhtic Cs el de la cadisi &ida, tan corrent en 
quimica i gens selectiva quan es duu a teme en dissolució (en fase homoghia); 
aixb no obstant, els sistemes als quals m'estic referint posseeixen acidesa propia, 
que, a m& a mds, es pot potenciar en la preparad sintktica del cataiitzador, la 
qual cosa fa que l'acció atalitica tingui un carkter rnorfoselectiu. Ve't aquí que, 
per I'estructura peculiar del sistema sblid, hem convertit un cadinador 
totdment inespacific en un de fortament director! 
Tambt és possible, per exemple, introduir dins el sistema moItcules 
bpticament actives que actuin com a camlinadors quirals lods ,  molt selectius a 
la sintesi asimttrica, efidents per a l'obtencid &un i només un dels possibies 
isbmers, de gran importhcia en l'anomenada pimicafina. Un altre exemple 
que vull citar, dins la multitud dels existents, Cs un ripus de polimerimció 
dirigida, i mis en concret, la de I'acetilk, que en aquestes condicions dóna un 
poiirner estricmment lineal d'dt pes molecular, amb un sistema de dobles 
enllaqos conjugats molt gran i completament regular, no distorsionat ni 
interromput i, per tant, amb una enorme quantitat d'electrons miibils; dopat 
mitjanpnt un agent oxidant o un de reductor, que modifiquen per exds o per 
defecte les ckregues eitctriques (o m& correcmment els portadors de drrega) de 
la cadena, la deslocaliuació electrbnica dels enllaqos conjuga= d6na lloc a un 
polirner eltcrricament conductor, corn si d'un metal es tractas (conductor 
mo~lodimensionak) o, arnb Ies mdficacions oportunes, a un serniconductor, 
materias que formen la base de I'electrhnica i d'altres muntatges. La 
polimerimció per via ordinkia no permet obtenir aquest material: arnb facilitat 
dóna lloc a cadenes ramificada que no poden ordenar-se adequadament, o amb 
interrupcions massa freqüents del sistema elecrriinic deslocalinat. 
Val la pena comentar breument de pasada. algunes raons per les 
quals aquests nous matcrials tenen una importancia potencial ben gran. Els 
conductors monodimensionals orghics, com el poliacetilk, no s8n d'aplicació 
general com a tais conductors, encara que aixb seria molt desitjable per la swa 
lleugeresa envers els metalls, perb si que s6n ja importancs en aplicacions d'alta 
tecnologia, com ara dispositius optoelectrbnics, bptica no lineal, 
electroluminis&cia i d'altres. Pot ser que tinguin en aquest rnoment més interks 
els semiwnductors; tal volta I'aplicaci6 m 6  interessant en aquests camps 
-procedeix justament de la seva mida nanomktrica, alrnenys en dues de les 
dirnensions (val a dir, el adihetre* de la cadena lineal), puix quan les 
dimensions del serniconductor d n  de l'ordre de les atbmiques apareixen efkces 
quhtics puliars, absents en els semicondumrs ordinaris de mida macroscbpica, 
que modifiquen substancialment les propiewts elkctriques i bptiques del material 
i, mCs en mncrec, I'estructura i la separad6 energktia relativa de les bandes 
dectrbniques que, a m& a m&, resulten controlables dins un cert interval, arnb 
importants aplicacions en I'electrbnica i I'bptica d'alm tecnologk 
L'existencia d'un espai limitat dins el qual es poden dur a terme les 
reaccions no requereix necessariament la preshcia de m a l s  llargs ni rampuc el 
suport &una xarxa shlida =tensa com la de les zeolites i materias anhlegs. l?s 
suficicnt disposar d'oráw local, de minicavitats arnb parets que presentin 
todment o parciaiment dominis ordenan capasos d'exercir aquella acci6 
directora, el rnateix que un enzim,15 que en dissotuúó no mostra ordre cristal-li, 
perb que td el que podriem dir, a Acres ihlustratius, microsuperficies, és a dir, 
petites regions amb l'ordre local adequat per dur a terme la funci6 cataiitica 
directora de qut estic parlant. 
Gs possible,' doncs, sintetinar des d'un principi mol&cuies 
purament orghniques suficientment grans per hrrnar una cavitat que pugui 
acomodar al seu interior aquelles molkdes que ens interessin i amb els htorns o 
grups acbmics necessaris ubicats exarrtament a les posicions n e w h i e s ,  que no 6 
poca cosa a hora de la sintesi. Podem encara ampliar el wntdi de possibilitacs 
tractant d'utiliaar, A irnimi6 deis processos bioBgics que tenen iioc als essers 
vius, altres cipus d'enllaps distints del covalent, que és I'ordinari en la química: 
I 
brces de van der Waals, enllaps Bhidrogen, cnllaps ibnics (o, si us estimau 
mes, interaccions electrosthtiques), etc. Aqui la seleaivitat cataiitica esta deter- 
minada per l'entrada i posicid del reactiu i per les caracterktiques geomhriques 
i energktiques, en principi controlables. Moltcules corn els erers-corona, corn 
dgunes arquitmres rnacropoliddiques, etc., s6n enormes, considerada mm a 
mol~ules  ordinhies, i de sincesi gens &d. Poden ccontenir 15 o 20 aneiis 
aromhtics mes grups alifatics i grups funcionals, arnb dimensions globals fins a 2 
o 3 nm, justament les que fan faita. 
La utilimci6 a fons d'aquma arquitecturcs summament compli- 
cndes i de mtes les possibilitars á'enlhps i interascions ha donat Iloc a l  que 
s'anomena +Ka rupramokhr, una &a a d m e n t  &intensa activitat en R-1.D. 
MoIBcula gmn en c o m p d 6  arnb Ics ordinhrilniea perb petim si es considera com a 
rn~omolkula.  
Lefecte director d'aquems sistemes no es limita d stu papcr com a 
cataiiaadors; cn abstncia de mzci6 (és a dir, quan no hi d n  presents toar ds 
reactius neccssaris) la superffcie pot ii ipr crpcddfamcnt dguna mol&uia d'entre 
diverses de les presmts que compleixi les mndicions adients. El problema es 
planteja ai revés: quina estructura htm de preparar que sigui caw de lligar una 
molkda determinada, atesos la gaomctria, cls aspectes energktia i el tipw 
d'enllaq cap% de formar. Estic parht  del moncixrmcnt pimk i aieshores el 
sistema actua mrn a smor.  Ambdues coses, I'acci6 mtdftica i el reconeixement, 
esmn molt lligades entre si, ja que bhiment  tenen el rnatcix origen: la 
prcstncia d'un sistema ordenat. 
. És una veiia aspiracid deis químics podet disposar d'aigun rnitjh 
que sigui sensible a una i nomh a una de les mptcies quimiques presents per tal 
&incorporar-la al sensor. Aquesta inuirporaci6 permct posteriorment separar 
ambdbs del medi original (per exemple, ptr solubilitat) i desp& recuperar el 
sensor i la molkula en qüesti6 per simple cquilibri de dilucid o per 
desplapmenr. La separacid pot tenir una findimc analítica, que deshora es 
rdueix a la determinacid quantitativa (per cxemple, per cspactroscbpia) &una 
sola.espkie ja identifimh Perb mmbe pot t m i r  una gran utilimt d a  rnatcixa, 
pcr cal de separar, de s p a r ,  dgun i6 o m o l ~  obnbxia d'entre d'alues, per 
exemple, en aigiies residuals (sobretot industriais) amb un mntingut d'ions de 
metalls pesan ts (cadmi, mercuri, etc.) que S' han de separar de la resta. 
Tal vegada un dels sensors m& ancics 6 I'elkrode de vidte, 
introduit a Alemanya per F r i ~  HaberI6 I'any 1919, sensible a i  pH, muntat en 
una pila electroqulmica. El voltatge (la Forp electromotriu) d'aquesta Cs 
proporcionai ai pH i en conseqükncia permet una mesura de l'acidesa Apida, 
facil i barata. Hi ha molts d'elktrodcs sensibles ais ions H+, perb mmbC a aitres 
ions, la qual cosa mmplimva les mesures excepte amb aiguns elktrodes, com el 
de gas hidrogen, d'utiliaaci6 basmnt poc prhica 
Ningú no s'hauria d'estrariyar que la selectivitat de I'elkctrode (que 
aixi rnateix td un limit: no va be a pH bastant a l d n s )  sigui deguda a la p d n c i a  
&un &lid (una pel-liada de vidre molt prim, 0,l mm) entre el medi i relktmde 
prbpiament dit. El vidre ¿S un polisilicat bhsicament de sodi (que tarnbd conti 
d c i )  i no és un sblid cristai.li, sin6 unorf, maigrat que possccix un cert o& 
l6 F. Haber; 2 Klemenciewia, Z P&.Chcm., 67, 385 (1919); perb el seu funcionament 
nomts s'ha pogut entendre moltes &des m& tard, F. Haber fou premi Nobd (1918) pcl seu 
procedimcnt d'oboenci6 de I'amonfac. 
local, dominis ordenats, de manera que p d e m  parlar dels ions sodi i calci 
extrareticulars. A mts a m&, el vidre ts un poc higrosdpic, i absorbeix aigua a 
les dues cares de la superficie o, mes ben dit, ais nostres efectes, absorbeix els ions 
d'aigua prtsents i sobretot, el que compra, I'i6 Ht, per interanvi. Ja tenim, 
doncs, els hidrbgens substituint ds sodis d'acord amb la llei de1 repartiment i en 
conseqükncia, molt m& mm mCs kida 6 la dissolucid El pas del corrent eIBctric 
desplap el conjunt dels cations no per moviment a travks de porus o de canals, 
sin6 per simple desp&ament, sensible aIs ions H* i quasi gens ds altres. Aquesr 
4s un mecanisme dikrent dtls anteriorment descrits, malgrat que novament 4s la 
presencia d'una superficie sblida Ia que 4s cruciai. 
Variant la uimposici6 química del vidre 4s possible preparar 
dtctrodes espedfics sensibles a altres ions (corn, per exemple, Na+, Ag+, F, C1-, 
Bc, 1-, CN-, S C N ,  NH', Cu2+, Cd2+, PbZ+, etc.), aixi com a alguna 
molkcules no ibniques (com el CO,, NH,, NO,, etc., de gran importancia, per 
exempk, per a la detecció de gasos), en aquest cas, perb, mitjanpnt algunes 
reaccions intermedia que produeixen ions i que no cal detdiar. 
M'he referit al llarg de la meva exposid6 a espkies quimiques molt 
complexes que poden actuar com a can& o cavitats actius, cauces rnokcuhw, 
estructutes extremadament complicades que no tindrien cap valor si no es 
poguessin sintetiaar; no serien dtra cosa que una ahipbtesin en el sentit a qut es 
referia Newton, Perb, es clar, tenen valor perqut es poden obtenir sinteticament. 
Quan s'involucren ml nombre d'htorns i de grups atiimics, que, a m& a mts, han 
de complir decerminats requisits, molt astringents quant a la gmmetria i les 
energies, d empresa sembla quasi inabordable. 
Fins i tot, disposant prhiarnenc dels materials (com en el cas de 
productes naturals del tipus zeolites) no resulta gens senzill arribar a determinar 
arnb la precisió necessiria la disposici6 dels htoms a les estructures regulars (ordre 
cristal.li o local) i les energies. Aquesm afirrnació no ks gratuita, ja que fa tan sols 
uns anys, no masa, arnb les tkcniques del moment, hauria estat de tot punt 
inabordable el problema i, no cal afegir-hoy I'avenq en aquest camp. Avui podem 
abordar-ho grkies a ttcniques corn la difraccid de raigs X (inaplicable a sistema 
tan compfexos si no es td el suport inforrnkic actual)," I'espectroscbpia de IR, 
I7 Vaig tenir I'oportunitat, ja fa bamnrs d'anys, d'escoltar personalmenr el prokssor M. F. 
Perun, prerni Nobel i autor de I'escrucnira de la rnolkcula &hemoglobina, que aquesta 
detcrminaci6 mitjanpnt diftacci6 de raigs X li havia cosmt set anys de trcbail continuar, I era la 
s w a  tesi doctora! 
de W, de RMN, en la darreres i sofisticades versions, molt m& potents que les 
primitives, etc. 
Tota la química que es podia fer arnb un bec Bunsen la varen fer 
Bunsen i els seus contemporanis. La historia de la qulmica, i Adhuc de tota 
citncia, mostra que els avenps conceptuals i tebrics segueixen sempre la 
inrroducció de nova tkniques i nous metodes quantitatius de mesura i 
d'observaci6. cosa Ibgica, a& que les lleis de la cikncia requereixen la 
comprovaci6 experimenml, abans &arribar a ser, i per mnt, Sexisttncia de les 
t h i q u e s  adequades. Mai no hauria estat possible la formulacid de la simple llei 
dels gasos ideais de Boyle-Mariotte si no haguessin disposat de manometres i de 
termbmetres18 per mesurar pressions i temperatures, ni l'estudi de l'itom, tan 
intimament lligat a l  primer desenvolupament de la mechica quhtica, no fa 
encata cmt anys, sense eh primers espectroscopis. 
Rrb les tkcniques noves no surten de I'aire del cel, ans de 
coneixements ja adquirics, sovinc en carnps molt llunyans del que s'estudia, i 
d'intuicions afbrtunades sobre la possible aplicació a dtres kem. Per dir-ho 
&alguna manera, uns coneixements descansen en dues i ts aquest zigzag i és la 
interacci6 entre diverses rnakries i diversos cientfb, vai a dir, la propagació i la 
difusi6 del coneixement (avui extraordinhriament potenciada), els que 
acompanyen sempre la recerca i són una de les causes mis irnportants en el 
desenvolupament d'aquesta. 
Aixb quant a la identificació i caracterimci6 dels materials, perh 
encara ens queda el problema indispensable de sintetitzar-los, que no t s  poca 
wsa. El primer que cal esmblir 6 quin compost, quina estructura fa falta perqut 
pugui actuar com a receptorl~a.talitzador de la subsdncia o les substhncies en 
qüestió, val a dir, quins htoms han d'estar situats a quins Uocs precisos per 
acomplir la seva funci6, quines solubilimcs han de tenir, etc. Acordat aixb, 
haurem de cercar una ruta de sintesi a partir de substhcies i materials 
disponibles, ruta que sol ser prou tortuosa. 
Tradiciondment les sinteis quimiques de nous productes han 
partit de regla m& o menys semiernpiriques elaborades sobre l'experikncia 
prhia, perb sense entrar en profunditat en i'estudi athmic-molecdar. Perb quan 
es tracm de sintetimar aquests materials tan complexos, aquest cami no és viable: , 
la Introdu'its aquests molt p anys abans a Venha, el bressol del vidre fi. 
ates el gran nombre d'htoms, de grups acbmics i els requeriments esdrics i 
energttics molt estrictes a qu2 estan sounesos, no es pot anar a les fosques 
explorant aiternauves diverses, un drial and error, amb un elwadissim cosr en 
temps i eshrc. Cal, ans al contrari, calcular la possible estructura del compost 
que ens interessa mitjanpnt 4s coneixements tebrics atomicornolecuiars. 
L'ideal de la química, en els seus aspectes rebrics, ha estat sernpre 
poder cdmlar tebricament, amb paper i llapis, i'estructura mokcular i el 
comporrament que se'n deriva. Td estructura implica uconstruin> sobre el paper, 
mitjan~ant calcul, la posici6 de cada htom arnb precisi6, les distancies 
interatbmiques (que determinaran desprds eis possibles enllaps quimics i les 
interaccions receptorlhoste), els angles d'eniiaq, les distribucions eleccrbniques, 
val a dir, la ubicacid de les drregues el&ctriques tant ibniques wm dipolars, els 
aspectes energhia, i tor un seguit de detalls. Dit aixi, aquesta tasca pot semblar ' 
una pruija purarnent acadtmica, bastant cara per cert i un mnc supkrflua, perqub, 
si després de tot, hom pot obsmlsr en el laboratori les estructures molecuiars, per 
que hem de cercar mis? 
En el cas que ens ocupa, perb, 6 evident la utilitar directa dels 
cdculs, indispensables per decidir prirviament pina rnolkcula volern sinteti-. 
L'estructura i el comportament moleculars esran governats per la mechica 
quhntica. Els seus principis s6n bastant simples i prou clars, perb en canvi la 
resolucid de les equacions rnatedtiques que se'n deriven 6s extraordinhriament 
compliada, ja que, acepte en uns poquksims casos molt simples, que no s6n 
ara del nostre interts, no admeten solucions analitiques i cal, per tant, redrrer 
sistematicament a mttodes aproximats i al cacul numkric. 
Ha estat el desenvolupament de la informhtim i dels ordinadors 
molt potents, molt rapids i d'enorme capacicat el que ha fet posible que avui es 
puguin plantejar (i dur a terme) aquests tipus de problemes amb molkcules tan 
grans i tan cornplexes. Una cosa va en l'aitra: si no es disposa deis mitjans 
necessaris hi ha problemes que ni tan sob es poden plantejar. 
Avui, com sempre, la recerca científica i tkcnica que k m  ha de ser 
competitiva a i  més alt niveii, competitiva arnb el que es fa arreu de tot el m6n, 
no sols arnb nosaltres mateixos. Per aixb 6s hnamend poder disposar jusrarnent 
deIs mitjans significatius i dels millors investigadors que puguem trobar, amb les 
rninimes traves administratives, Cs a dir, sense massa dilacions ternporals'"per no 
lY Si em permeteu un tecnicisme, s'hautia de baixar i'energia d'activaci6 del procés! 
arribara missesditesdavantla comunitatcientífica internacional,sensela qual
cosa no podem ser capdavantersen res, i almenysla voluntat de ser-ho és
consubstancial a l'activitat investigadora. Crear noUs coneixements,
desenvolupar-losfins a lesdarreresconsequenciesd'aplicaciópractica-11oéstasca
que es pugui fer solamenten un ambit tan redu'itcom el nostre. l, si parlam
d'investigacióaplicada,tampocno la podemferelscientíficstotssoissi no hi ha
darrereuna demandaempresarial.Avui en dia, no soisen aquestpaís,ans a la
Unió Europea, les administracionsfan un esfon;:enormeper impulsar aquesta
col·laboraciói, la veritat,semprem'ha costatmolt entendrecom ésque éstan
difícil convencerels empresarisde la necessitatde fer R+O. Si ésveritatel que
diem,queéstanimportant,comésqueelsempresaris,sempretanrapidsperveure
on hi haguanys,no ho veuen?Perventuraalgunavegadaalgúensho explicara.
Com deiael títol d'un conegutprogramade televisió,«tot ésals
llibres»(en aquestcas, revistes20i patents).És questió,doncs, de comunicar i
d'aportara la totalitatdel sistemainvestigadortantesideesnovescom puguem,
rebre les dels altresi canalitzar-les,si cal. l no estariamalamentplantejar-nos
com aobjectiualgunavegadaenaquestpaísarribaraaconseguirun premiNobel
en ciencia!
Tornant, per acabar,al temad'aquestallic;:ó,el desenvolupament
espectacularde la informatica té moltesmésaplicacionsa la química, sempre
basadesen la possibilitat de coneixer quantitativamenti amb precisió els
parametresmoleculars complets, i així van sorgint arees com la química
computacional,a modelitzaciómoleculari altres,totes,variacionssobreel mateix
tema.Aquestsestudisabracenunaamplíssimagammaen practicamenttotesles
areesde la química, entre d'altres, l'interessantíssimproblema de la relació
estructura/funció,clau per entendremolts de processosquímics i biologics,els
processosenzimaticsi tantsd'altresen elsqualsno entraré,i en molts del quals
es treballaal nostredepartamentde Química. Perventuraen el fmur algú altre
que els conegui millar que jo vindra a parlar-neoJo, per avui, ja he acabar.
Oeman excuses i heestatmassabreu i heesdevingutobscuro si he estatmassa
llarg i peraixohe abusatde la vostraatenció.
Antoni Roig i Muntaner
20 Elsquímicsno escrivimlIibres,sinóarriclesderevista... i bencurrspercerroÉsciar,també
n'hi ha,delJibres,perosempreambun cerrcairedocento derevisiói posadaal día;mainos'ha
publicatresnouenun lJibre,almenysene1stempsmodems.
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